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  点欠陥の粒界偏析は、通常粒界面から数 nm の範囲で起こるミクロな現象だが、多結晶体材料の巨視的な材料特性











  第 4 章では粒界偏析の起源を明らかにするため、粒界偏析駆動力をエネルギー的な観点から解析した結果を報告
している。その結果、母相元素である Zr4+の安定化が粒界偏析の主な駆動力となることを明らかにしている。 
  第 5 章では結合歪みと偏析サイトの相関を解析した結果を報告している。その結果、結合歪みのみでは偏析サイ
トを正確に予測することは困難であり、点欠陥どうしの位置関係やクーロン相互作用といった長距離的な相互作用も
考慮する必要があることを明らかにしている。 




  第 7 章では、平均二乗変位の結果を用いて粒界拡散を評価する事の問題点について報告している。またその問題
点を解決するために用いた、電場印加による分子動力学法及び評価方法を提案している。 
  本論文は原子レベルで粒界面付近の点欠陥配置を明らかにしたのみではなく、さらに粒界偏析機構の体系な知見
についても示している。また点欠陥配置が粒界拡散特性に及ぼす影響を明らかにし、その起源を議論している。以上
のように本論文は学術的価値の高い内容であり、博士論文として価値のあるものである。 
 
 
